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Resume :
Le but de ce travail est d'exposer une nouvelle methode de traitement de la collision sur un champ
de particules dans un ecoulement turbulent. Il peut s'appliquer a une large gamme de diametres, au
travers des algorithmes de collisions deterministes existants, pour les particules les plus inertielles, et
en comblant les lacunes de ceux ci par le calcul stochastique, pour les particules les plus legeres. Par
l'expose de cette methode appliquee a un cas physique particulier, qui est celui de particules soumises
a un mouvement Brownien pur, nous validons l'utilisation d'une telle representation stochastique
appliquee a des problemes physique concrets.
Abstract :
The purpose of this work is to present a new approach to detect interactions between particles in
a turbulent ow. This method is able to handle a wide range of particle diameters, through existing
deterministic algorithms to detect collisions for large-inertia particles and by extending these algorithms
with stochastic methods for smaller particles. The new method presented here is applied for a particular
case in which particles follow a pure Brownien motion and numerical results validate the use of such
stochastic representations to adress practical physical issues.
Mots clefs : collodes, collision, stochastique
1 Introduction
De nombreux enjeux industriels reposent sur la prediction du phenomene d'agglomeration des parti-
cules dans des ecoulements turbulents. De la medecine, l'industrie alimentaire, automobile ou dans
notre cas, concernant l'ingenierie nucleaire, les domaines d'applications necessitant une evaluation
realiste de ce phenomene sont en augmentation et la precision des resultats par rapport aux attentes
industrielles ne cesse de croitre. L'approche naturelle pour le traitement d'un tel phenomene est de le
decomposer en deux phases d'origines physiques distinctes : la detection de l'interaction, ou collision,
entre deux partenaires probables d'une agglomeration et le traitement des forces electrochimiques a
l'origine du collage des deux particules pour former ou non un agglomerat. Dans le contexte de la
mecanique des uides, le commencement de l'agglomeration peut raisonnablement e^tre choisi a par-
tir d'un champ de particules collodale (sub-microniques), pour atteindre les plus grandes echelles de
particules qui menent aux problemes industriels majeurs : la suspension, le depo^t et le colmatage.
Plusieurs approches sont possibles pour traiter ce probleme et la simulation numerique donne des
resultats probants la ou les experiences atteignent leurs limites, notamment en ce qui concerne les
particules les plus nes. La technique la moins onereuse en terme de cou^ts numeriques correspond a la
resolution directe des equations de bilans de population relatives aux dierentes classes de particules,
une classe regroupant des particules ayant des caracteristiques similaires (diametres identiques par
exemple) [6]. Cette methode applicable sur un large champ de particules necessite la connaissance
du taux de collision theorique (nomme noyau de collision) etabli dans un cadre d'hypotheses plus ou
moins restrictives. Par exemple, les noyaux de collision sont connus dans nombreux cas d'ecoulements
tels que sous turbulence isotrope [4] et Brownien purs [6]. Une fois que les collisions sont determinees,
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les considerations physico-chimiques donnent l'ecacite d'agglomeration, autrement dit le nombre de
collision entrainant eectivement une agglomeration. Cette ecacite est particuliere au cas physique
etudie. A l'oppose, un traitement local du phenomene d'agglomeration est permis par l'utilisation d'al-
gorithmes deterministes de detection de collisions [7]. Bases sur des criteres purement geometriques,
leur cou^t total de calcul est plus eleve que la resolution d'une equation de bilan de population puisqu'il
s'agit de considerer le phenomene a une echelle d'observation beaucoup plus ne que la precedente
approche. L'avantage majeur de ce type de methode est la possibilite de lever les barrieres posees par
les hypotheses emises sur les noyaux et d'etudier le phenomene avec une resolution plus ne.
Le but de cette etude est de mettre en place une solution viable pour l'etude locale des interactions
entre particules collodales. Nous nous interessons dans un premier temps uniquement a la premiere
phase de detection des collisions, laissant le traitement de la phase d'agglomeration proprement dite
aux developpements futurs. La gamme de diametres dp que nous etudions se situe entre [0:1m; 2m],
ce qui place notre etude en amont des developpements existants sur les collisions deterministes. En
eet, la plus petite echelle de taille des diametres est pour ces etudes, de l'ordre de [5m; 10m].
L'utilite d'un tel developpement doit permettre de mieux comprendre l'agglomeration resultante des
forces physico-chimiques qui agissent fortement sur les tres petites particules, a l'amorce du phenomene
d'agglomeration. D'autre part, nous cherchons a avoir une meilleure comprehension de l'agglomeration
resultante de plusieurs phenomenes physiques dierents lors des traitements par bilans de populations
et eventuellement a alimenter ces methodes avec des noyaux elabores pour des cas complexes.
Ce papier est organise de la maniere suivante : apres la mise en place d'un systeme d'equations per-
mettant de simuler le mouvement de particules dans un champ uide turbulent sans aucune contrainte
numerique, nous etudierons les capacites des algorithmes deterministes existants. Ensuite, ce travail
presente le developpement d'une nouvelle methode de detection locale des interactions entre particules
de type collodales, visant a combler les manquements des methodes actuelles. Enn, cette nouvelle
methode sera testee et validee dans le cas d'un champ de particules soumises a un mouvement Brow-
nien.
2 Modelisation et integration temporelle du suivi Lagrangien des
particules
Le soucis de precision etant primordial, nous nous orientons vers un traitement local de la collision
couple a une resolution directe de la phase uide par un code DNS (Direct Numerical Simulation).
Ainsi, la vitesse du uide est connue en tout point de l'espace et a chaque instant. Les equations de
Langevin sont choisies pour representer le mouvement d'une particule isolee de la phase dispersee.
Avec une force de trainee et une force aleatoire Brownienne, il vient :8<:
dxp(t) = Up(t)dt;
dUp(t) =
Us(t) Up(t)
p
dt+BdW(t);
(1)
avec p le temps de relaxation de la particule et Us(t) la vitesse du uide a la position de la particule.
Le mouvement Brownien est represente dans l'equation aux moments par le processus de Wiener
dont l'accroissement est note dW (tel que dW (t)  N (0; dt)) et le coecient de diusion note B. Le
temps de relaxation d'une particule represente le temps caracteristique d'une particule pour reagir
aux sollicitations du uide. Son expression est la suivante :
p =
p
f
4dp
3CDjUrj ;
avec CD le coecient de trainee, une fonction non-lineaire du nombre de Reynolds particulaire (Rep =
dpjUrj=f ) et Ur(t) = Up(t)   Us(t) la vitesse relative entre la phase dispersee et la phase uide.
D'autre part, considerant que l'energie des particules atteint la valeur theorique a l'equilibre thermique
dans un uide au repos, on obtient
B2 =
2kB
mp p
;
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avec  la temperature en Kelvin, kB la constante de Boltzmann et mp la masse d'une particule. Il faut
remarquer que dans cette description, Us(t) est connu en tout point et a tout instant, donne par la
simulation DNS de l'ecoulement uide. On note alors Us(t) = U
DNS
s (t).
Suivre numeriquement l'agglomerat implique la prise en compte de particules de tailles (et donc de
masses) tres dierentes. La demarche habituelle pour conserver le sens physique du suivi Lagrangien (1)
dans les simulations est de choisir le temps d'integration t plus petit que le temps de relaxation de la
particule uide a considerer p, autrement dit t p. Cette hypothese suivant le schema d'integration
classique permet d'admettre que le deplacement de la particule sur un pas de temps peut e^tre considere
comme un deplacement rectiligne, la force aleatoire etant prise en compte a chaque intervalle de temps
t. Dans le cas d'un champ de particules polydispersees, le pas de temps doit rester tres inferieur au
plus petit des temps de relaxations de toutes les particules en presence, ce qui conduit dans le cas
de particules collodales, a une restriction tres severe sur le pas de temps. Pour passer outre cette
description, nous utilisons les travaux de Peirano et al. [3] qui permettent de donner une integration
formelle suivant les regles du calcul stochastique (au sens d'Ito^) des equations de Langevin (1). Nous
obtenons donc comme vecteur d'etat discret pour une particule isolee :8>>>>>>>><>>>>>>>>:
xp(t+t) = xp(t) +Up(t)p (1  e 
t
p ) +UDNSs (t)[t  p (1  e 
t
p )]
+Bp
vuutt  2p (1  e tp )
(1 + e
 t
p )
x +B
2
p
(1  e 
t
p )2q
2p(1  e 2
t
p )
v;
Up(t+t) = Up(t)e
 t
p +UDNSs (t)(1  e 
t
p ) +B
r
p
2

1  e 2
t
p

v;
(2)
dans lequel x et v sont des variables gaussiennes standard suivant N (0; 1). Dans ces travaux, Peirano
et al. [3] montrent la validite de ce systeme d'equations pour les dierents cas limites. En d'autres
termes, quel que soit le pas de temps t par rapport a p, lorsque le deplacement de la particule
est completement diusif (une particule soumise uniquement a un mouvement de nature aleatoire), le
comportement diusif est bien retrouve. C'est le cas des particules les plus petites. A l'inverse, lorsque
le deplacement de la particule est completement deterministe, le comportement balistique est bien
retrouve, ce qui correspond aux particules les plus grandes. Pour resumer, le systeme (2) s'adapte de
lui me^me a la nature des particules considerees, qu'elles aient une nature diusive, balistique ou un
melange des deux. L'utilisation du systeme (2) permet de lever un premier verrou dans le traitement de
particules collodales par un suivi Lagrangien. La petite taille des collodes implique naturellement des
temps de relaxations tres petits. L'utilisation du systeme (1) avec la contrainte t p appara^t donc,
par nature, onereuse. Le systeme (2) peut alors e^tre utilise avec t  p pour suivre le mouvement
d'une particule dans un ecoulement turbulent. Ce systeme est capable de representer le mouvement
d'une particule isolee lorsque les trajectoires sont independantes. Ainsi, pour un traitement complet
de la phase dispersee, il s'agit d'inclure les interactions entre les particules.
3 Les algorithmes deterministes existants
On trouve dans la litterature de nombreuses etudes concernant le traitement local et deterministe de
la collision de particules. Les algorithmes utilises sont derives soit de la dynamique moleculaire (dit
"time-driven") [5] ; soit bases sur la detection de recouvrement (dit "overlapping") [8] pour une paire
de particules consideree. Dans tous les cas, la detection repose sur des criteres purement geometriques
impliquant un deplacement assimile a une ligne droite entre deux positions distinctes a t et t + t.
Nous appellerons ce type de deplacement "le regime balistique" dans la suite du document. Une
precedente etude [2] montre le bon comportement de ces algorithmes quelle que soit la taille des
particules considerees, moyennant un cou^t numerique croissant pour les diametres les plus petits (de
l'ordre de 0:1 a 1 m) du^ au respect de la contrainte numerique t  p. Dans cette me^me etude,
il est montre que le non-respect de cette contrainte technique (t  p) donne des resultats non
satisfaisants avec l'utilisation de ces me^me algorithmes, comme on pouvait s'y attendre.
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Nous soulevons donc le besoin de disposer d'un algorithme capable de prendre en compte les interac-
tions entre les particules ayant un deplacement diusif lorsque t p, en accord avec les equations
du mouvement integrees que nous avons choisies (2).
4 Vers un nouvel algorithme de collision adapte aux collodes
Dans un premier temps, considerons le cadre physique de particules uniquement soumises a l'agitation
Brownienne dans un uide au repos (UDNSs (t) = 0;8t). On pose dans le systeme (1) les hypotheses
suivantes : 8><>:
p ! 0;
B !1;
Bp ! constante:
(3)
Ces hypotheses se traduisent sur le systeme (1) par l'obtention du cas limite de tres petites particules
ayant un comportement purement diusif [3] :
dxp(t)  BpdW(t); (4)
Il faut alors remarquer que l'equation (4) signie que la grandeur xp(t) suit la loi d'un processus
stochastique dit de Wiener, qui est une loi normale de moyenne nulle et de variance (Bp)
2t. Ainsi,
a partir de deux particules notees i et j considerees comme independantes, nous pouvons construire
la position relative a ces deux particules xp;ij(t) = xp;j(t)   xp;i(t). Cette position relative etant une
combinaison lineaire de processus de Wiener, elle suit egalement un processus de diusion de Wiener
pour lequel les carres des variances s'additionnent, comme enonce par les regles du calcul stochastique
[1]. On peut resumer ceci par :
dxp;ij(t) = KijdW(t); avec Kij =
q
(Bip;i)2 + (Bjp;j)2: (5)
Nous pouvons alors construire le processus stochastique representant la norme de la grandeur xp;ij(t)
a tout instant et pour chaque paire de particules :
kxp;ij(t)k = Kij
 
3X
n=1
W2n(t)
!1=2
: (6)
Ceci est un processus de Bessel d'ordre 3, que l'on peut retrouver dans les manuels de calculs stochas-
tiques [1]. A partir des processus que nous avons construits, il s'agit maintenant de retranscrire les
evenements physiques qui nous interessent. Nous denirons, comme illustre sur la Fig. 1, l'apparition
d'une collision comme le passage de la norme relative kxp;ij(t)k sous la valeur minimum egale a la
somme des rayons des particules rij = ri + rj . Nous devons donc pour traiter une collision evaluer la
probabilite pour un processus de Bessel d'ordre 3 note (Rs; s  0), partant d'une valeur initiale Rt = a
et arrivant a une valeur nale Rt+t = b, d'e^tre passee sous la valeur seuil rij . Cette probabilite nous
est donnee par l'expression suivante :
P

min
t<s<t+t
(Rs)  rij=Rt = a;Rt+t = b

=
exp
 
2rij(a+ b  rij)
K2ijt
!
  1
exp
 
2ab
K2ijt
!
  1
; si 0 < rij  a; b: (7)
Cette expression est valide tant que 0 < rij  (a; b), sinon sa valeur tend naturellement vers l'unite,
ce qui se traduit par une probabilite certaine de rencontrer une collision sur un pas de temps t. Il
appara^t evident que si a l'instant de depart t ou a l'instant d'arrivee t + t, la distance qui separe
les deux particules est plus petite que la somme des rayons, alors on detecte un chevauchement qui
signie qu'une collision a eu lieu en t ou t + t. Naturellement, lorsque tp passe sous l'unite, cette
methode tend vers un algorithme de detection de la collision par recouvrement (overlapping).
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Figure 1 { Position relative d'une paire de particules et illustration du critere de collision.
5 Utilisation et validation du nouvel algorithme
An de savoir si cette collision est eective ou non a partir de la probabilite calculee, nous appliquons
la regle suivante ou  est un nombre aleatoire de distribution uniforme entre 0 et 1 tel que :8>><>>:
si P

min
t<s<t+t
(Rs)  rij=Rt = a;Rt+t = b

 ) collision;
si P

min
t<s<t+t
(Rs)  rij=Rt = a;Rt+t = b

< ) pas de collision:
(8)
Un cas test numerique permet de valider l'utilisation de l'algorithme elabore, dans le cas d'un champ
de particules monodispersees soumises uniquement a l'agitation Brownienne dans un uide au repos.
Les caracteristiques choisies sont referencees dans la Table. 1, dans lequel N thc represente le nombre
de collisions theoriques attendu.
Table 1 { Parametres utilises dans les simulations.
Variable  L (m) pf N
th
c  (K) f (Pa.s) kB (SI)
Value 10 4 10 4 1000 2500 296:15 1:83245  10 5 1:3806503  10 23
Le taux de collisions theoriques Browniennes est donne par Ktheorique =
8kB
3 [6]. La gure 2 montre
le noyau de collision estime a partir de la simulation adimensionne par Ktheorique et valide l'utilisation
de l'algorithme expose ici dans le cas de particules purement diusives.
6 Conclusion
L'utilisation d'un systeme d'equations integrees suivant les regles du calcul stochastique est exposee
et son utilite dans le cadre d'un champ de particules fortement soumises a la diusion est expliquee.
Le verrou de simulation numerique t p est ainsi leve. Les lacunes des algorithmes de detection de
collision pour des particules trop petites sont prises en compte et la necessite d'un traitement stochas-
tique de detection de la collision pour les particules les plus petites a ete exposee. La probabilite de
rencontre pour une paire de particules est evaluee dans le cas d'un mouvement diusif. Pour notre cas,
la diusion est observee sur un intervalle de temps t choisi plus grand que le temps caracteristique
du phenomene physique considere (p - qui est par nature tres petit dans le cas des collodes). L'algo-
rithme de detection de collision expose dans cette etude est valide dans le cas particulier de particules
soumises uniquement a l'agitation Brownienne dans un uide au repos. Des resultats encourageants
pour ce cas particulier sont retrouves.
Les limites d'utilisations d'un tel algorithme doivent encore e^tre etudiees et les developpement futurs
doivent permettre de mieux comprendre la connexion de ce type d'algorithme avec des algorithmes de
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Figure 2 { Noyaux de collision adimensionne pour le nouvel algorithme pour dierentes valeurs de tp
(tp = f10 (); 100 (4); 1000 ()g) pour un champ de particules monodisperses de diametres 1m.
nature balistique, existants et valables pour des particules les plus inertielles. L'expose valide egalement
le raisonnement stochastique dont on peut imaginer l'application a de nombreux cas physiques.
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